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 本年度は計算環境の構築、テスト計算を行った。ProteinDFや QCLObot ならびに Pythonモ
ジュールなどを利用した関連ツールは github をはじめとするインターネット上で管理されてお
り、それら最新パッケージの取得およびビルドに手間取ってしまった。今後、いくつかの小規模
タンパク質のテスト計算からはじめ、電子状態計算の事例を増やしていきたい。 
 
 
85
